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 В связи с развитием цифровых технологий возникла возможность 
использования разработанного математического аппарата, описывающего 
динамику изменения различных систем, для имитации практических 
исследований в виртуальной среде. Метод численного моделирования позволяет 
во многих случаях получить информацию о поведении материальных систем в 
режиме реального пространства и времени гораздо быстрее и дешевле, чем 
экспериментальным путем. При этом степень соответствия результатов 
численного моделирования результатам эксперимента, а также время выполнения 
расчетов существенно зависит от выбранных параметров моделирования. 
Поэтому оптимизация параметров моделирования имеет важное значение.   
 Нами была изучена возможность применения метода математического 
моделирования для описания поведения мембраны ионселективного электрода в 
исследуемых растворах различного состава в условиях диффузионного контроля 
потенциала. Моделирование проводилось методом конечных разностей [1] в 
предположении наличия градиентов концентраций основного и постороннего 
ионов в фазах как мембраны, так и исследуемого раствора. В мембране, а также в 
примыкающем к ней диффузионном слое водного раствора выделялось некоторое 
число равноудаленных дистанционных элементов, расположенных достаточно 
близко друг к другу, так чтобы градиент концентраций между соседними 
элементами можно было считать линейным. Задавались граничные условия, 
предполагающие в первоначальный момент времени равномерное  распределение 
компонентов по объемам каждой из фаз, после чего концентрации компонентов в 
поверхностных слоях мембраны и раствора рассчитывались из констант 
межфазовых равновесий, а изменение концентраций в диффузионном слое 
раствора и в мембране в последующие моменты времени  рассчитывалось на 
основании законов диффузии Фика, с учетом равновесия на межфазной границе. 
  В качестве оптимизируемых параметров исследовались: количество 
дистанционных элементов в фазах раствора и мембраны; расстояние между ними; 
величина временнóго интервала для расчета профилей концентраций и значений 
потенциала в каждый последующий момент времени. Критерием адекватности 
математической модели было соответствие рассчитанных значений 
коэффициентов селективности их экспериментально определенным  значениям 
для пикрат-селективного электрода к бромиду и тетрабутиламмоний-
селективного электрода к  ионам натрия. Установлено, что ключевым моментом, 
определяющим возможность применения метода, является соотношение между 
величиной временнóго интервала и расстоянием между дистанционными 
элементами,  зависящее, кроме того,  от величины коэффициентов диффузии. 
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